5119 (1) 3889 (1) 1270 (1) 20(1) C (5) 5667 (1) 3676 (1) 1336 (1) 20(1) C (6) 5965 (1) 3844 (1) 1839 (1) 19(1) C (7) 6539 (1) 3850 (1) 1907 (1) 22(1) C (8) 6674 (1) 4204 (1) 2434 (1) 21(1) C (9) 6183 (1) 4351 (1) 2706 (1) 18(1) C (10) 6157 (1) 4580 (1) 3277 (1) 20(1) C (11) 6656 (1) 4997 (1) 3583 (1) 21(1) C (12) 6966 (1) 4326 (2) 3952 (1) 28(1) C (13) 7440 (1) 4745 (2) 4207 (1) 30(1) C (14) 7610 (1) 5835 (2) 4100 (1) 28(1) C (15) 7303 (1) 6508 (2) 3736 (1) 32(1) C (16) 6829 (1) 6100 (2) 3479 (1) 28(1) C (17) 5945 (1) 3307 (1) 832 (1) 21(1) C (18) 6325 (1) 3981 (2) 593 (1) 27(1) C (19) 6579 (1) 3596 (2) 127 (1) 33(1) C (20) 6455 (1) 2540 (2) -101(1) 33(1) C (21) 6075 (1) 1864 (2) 131 (1) 31(1) C (22) 5821 (1) 2247 (2) 595 (1) 26(1) C (23) 5431 (1) 6731 (1) 2382 (1) 21(1) C (24) 5451 (1) 7913 (1) 2378 (1) 21 (1 
25 ( 8891 (2) 1260 (2) 1328 (2) 31(1) C (2) 8833 (2) 471 (2) 1244 (2) 36(1) C (3) 9508 (2) 219 (2) 1082 (2) 37(1) C (4) 10003 (2) 844 (2) 1086 (1) 31(1) C (5) 8297 (2) 1728 (2) 1461 (1) 32 (1) C (6) 7579 (2) 1366 (2) 1603 (2) 34(1) C (7) 7019 (2) 1305 (2) 1178 (2) 38(1) C (8) 6406 (2) 863 (3) 1278 (2) 41(1) C (9) 6343 (2) 492 (2) 1815 (2) 37(1) C (10) 6863 (2) 601 (3) 2267 (2) 45(1) C (11) 7480 (2) 1034 (3) 2154 (2) 43(1) C (12) 10637 (2) 2513 (2) 56 (2) 34(1) C (13) 10655 (2) 2486 (2) -560 (2) 36 (1 (2) 5156 (2) 120 (2) 2432 (2) 51 (1) 
3638 (5) 9557 (6) 2426 (5) 77 (3) O (8) 3705 (5) 10413 (6) 1359 (6) 85(3) O(5) 5000 10000 0 122(4) O (7) 3565 (5) 10001 (7) 1957 (6) 102(4) O (9) 3637 (5) 10076 (5) 628 (5) 84(3) O (10) 3541 (5) 10118 (5) 126 (5) 87(3) ) for compound 2.
46 (2) 41 (2) 
D-H A D-H (Å) H···A (Å) O-H···A (º) O(4)-H(20) O(3)

